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電子計算機 の プ ロ グ ラ ミ ン グ に 関す る 研究 I
一一 Jacobi method に よ る Hermit マ ト リ ッ ク ス の 固 有値 ， 固
有 ベ ク ト ル を 求 め る プ ロ グ ラ ミ ン グ 一一
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Study on Programming in the Electronic Computer 1 
一一Program of Solving all the Eigen-values and Eigen-vectors 
in Hermit 's Matrix by Jacobi's Method一一一
Sigeru NAGAHARA 
Kisaku SA W AI 
We obtained the program which calculates all eigen-values and all eigen-vectors of Hermit matrix 
by Ja∞bi's method and is used in the electronic computer of Facomb 202. We use the program at 
the Institute of Solid State Physics， Tokyo Univeisity. 
最近科学研究に於 い て 電子計算機を利用 し て 莫大な計 算を や ら せ る 事が必然的に な っ て 来た。 私
達は分子科学の研究に於 い て 幾多な複雑な計算をす る こ と が起 っ て 来た。 それで最 も 基木的な 問題
の ーっ と し て エ ル ミ ッ ト 型 の マ ト リ ッ ク ス のすべて の 固有値， 固有ベ ク ト ル を 出 す計算の プ ロ グ ラ
ム を作 る 事 と し た 。 方法は Jacobi の方法を用 い た 。 こ の方法は電子計算機にかけ る の に最 も よ く 適
し た方法で あ る と 思われ る 。
Jacobi 法
一般に n 行 n 列 の行列 A の 固有値 (お よ び固有 ベ ク ト ル〕 を 求 め る 。
即 ち AX = À，x 
を 満足す る ス カ ラ ー 量 λ と 列 ベ ク ト ル x を定め る の で あ る 。 E を n 元 の 単位行列 と す る と ， À は n
次方程式
I A-λE 1 = 0 
の解で も あ る 。 こ れ を解 く 方法に色 々 が あ る が代表的な も の に大別 し て 二通 り あ り ， 一つは power
method に よ る 反復に よ り 固有値や 固有 ベ ク ト ル を 求 め る 方法， 他 の一つは 入 に つい て の n 次方程
式を普通の 入 の 円 の形に表わ し て か ら こ の代数方程式を改め て 解 く 方法で あ る 。
更にそ の 各 々 を 分類す る と ，
r 1 .  power method 
反 復 法 � 2 .  regt血 falsi 法
l 3 . Jacobi 法
r 1 .  Framie 法
代数的方法 1 2 . 展開法
l 3 .  Lanczos 法
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こ こ ではすべ て の 固有値 と 固有 ベ ク ト ル を 同時 に 求 め る の に 最 も 適 し て い る Jacobi 法に よ っ た。
Jacobi 法 と は 回転法 と も いわれ， エ ル ミ ッ ト 行列 のすべ て の 固有値 と 固有 ベ ク ト ル を 同時 に 求 め
る 方法であ る 。
与 え ら れ た行列 A の O で な い 非対角線要素 の 1 つ を Gり と す る o
d を tan2θ= (2aij)/(aii 一αjj)
と 定め， A を つ ぎ の よ う に Aω に変換す る 。
A(l) = BCl) - lA BCl) 
こ こ Iこ BCl) 11 
bii = cosθ bij = sinð 
bji = -sinÚ bjj = cosð 
-d tURV
，凶R
そ の他は O の 行列で， こ の変換は Xi -x， 平面に お け る θの 回
転に相当す る 。
こ の操作を O で な い 非対角線要素につ い て 反復す る と ， 対角線( 1 )  (2) 
要素が n 個 の 固有値に収束 し ， t責 B B . . . ー の各列が対応す る
固有ベ ク ト ル に収束す る こ と が証明 さ れ る 。
以下に実際 の 流れ図， formulations， program を示す。
sinð， cosð のformulation
(ajj -Gii )/2同j = P
cos2ð =  I P I lvl王子
cosð =  J � (1 +cos2ð) 
snð = (，∞s2ð)/2p x cosð 
bk ，ibk ，j の formulation : 
b'k ，j= bk，i∞sð + bk' isinv 
b'k ，i = bk ，i∞sð -bk ，isinð 
aki ， αk'i の formulation : 
GFkm = G加 for 1キj ， i mキj ， i  
ak ，i = αkicOsð -akjsinð 
αk' ，j == ak' ，; cosð 十ak'isinð
for k ， k匂oj ， i 
α'ji = 0  
aij ， ajj の formulation : 
a'ii = aii sinzð +2aij sinðcosð +ajjcos2ð 
a'jj = (lα込 キα，，) -a'ii
Formulations 
Fム， ])，品?叫
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Program. 
(r 1; 初期条件
( d ， n十n ! )
( a ， n1 +n1 ! ) 
( b ， n1 +n1 +n1 +n1 +11十n ! )
( W ， 2 ! ) 
( w1 ， 2 ! ) 
( w2 ， 2 ! ) 
( w3 ， 2 ! ) 
く w4 .  2 ! ) 
( g ， 2 ! ) 
( U ， 2 ! ) 
く V ， 2 ! ) 
?( C ， 特0 . 707106811865) 1) 
(p ，  印 刷サ フ'ル ー チ ン
(09 = r4←4) 
Omn . 2) 
Omn . 2) 
Omn . 8) 
kn . S十 16)
Omn . 4) ， 
jl . s+ 16) 
(08 ， Omn . 56) 
Omn . 57) 
Omn . 48) 
Omn . 42) 
Omn . 33) 
Omn . 53) 
Omn . 60) 
Omn . 44) 
Omn . 35) 
Omn . 45) 
+ 2048) 
十 10) 
+ 100) 
Omn . 34) 
yn . 08) 
Omn . 39) 
bk . 2048) 
slmn . 12) 
km . r十77)
slm . 12) 
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t . 09) 
an . 07) 
1m . 8 + 16) 
r . 06) 
t . 09 + 2) 
r . 09) 
an . 09 +2) 
kn . S 十 5)
r 09 十 2)
v . 05) 
yl . 〕
zk 8-7) 
r . 09) 
d . 09 + 2) 
jl . 8+9) 
t . 09) 
an . 07) 
k . S+5) 
r . 09) 
v . 05) 
yl . 〉
znk . 8-6) 
r 09) 
tn S十 1)
81n . 〕
kln . r十29)
amn 08 + 10) 
tn . 8 + 1) 
cmn . 〉
tlm 09) 
xk . S 十 12)
Jmll1 . 〉
rロ1 . 08 十 11)
jl . S 十 3)
V町1 . 05) 
slm . 28) 
znk 8-2) 
tlm . 09 十 2)
rm . 08 十 11)
81mn 1) 
dlm . 09 十2)
a立1 』2LS J\E 
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bk . 〉
alm .  09) 
klm s+2) 
jl .  s +6) 
blk . 1) 
pmn . r6) 
rm .  08 + 11) 
dm 08 十 12)
am .  r7) 
blnk . 2048) 
xk S 十 10)
Jmm . 
s +7) 
vm .  08 + 11) 
a町1 . r+ 20) 
tmn .  s +2) 
ulmn . 09) 
Jmn . 〕
rlm . 09) 
znk . Sーの
bk 〉
zmnk . s +3) 
Omn . 40) 
jl . S十 4)
Omn . 34) 
xk s+ 1) 
bnk . 〉
rm . r6) 
qlnk . 〉
bk . 2) 
Xl 8+ 11) 
bni . 9) 
amn . 08 + 12) 
kn s +2) 
ZI . 8-2) 
am . 08 + 12) 
Jmm .  08 +9) 
vm .  05) 
81m 28) 
znk . 8-8) 
Omn . 4) 
bi ， 〕
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jli . 1) 
? (07 ， + 6710886) +6715389) 
(06 ， g . ) + 2049) 
(05 ， 〉 十 2052)
C05�09) 
(q ， X1 . S 十 14) 4 列 印 刷 の サ フゃ ル ー チ ン
bnj . 〉
S 十6)
fJ .  〕
)1 .  p 十 3)
bk . 10) 
bi . 〕
zm . s+5) 
bi 3) 
Omn . 2) 
Omn . 2) 
Omn . 8) 
Xl . Sーの
zlj .  s--'. lO) 
jl . 〕
(m ， bk . p33) 初期条件
xk . p34) 
bk . 〉
xk . p41) 
bk. n +n-2) 
xk ， cl) 
xk . p31) 
blnk . 2) 
うck . p37) 
xk . c2) 
b . n1 十nl -2)
Xl p40) 
Xl . c3) 
X1 . p5) 
XJ . p6) 
blni . n+n- 4) 
Xl . p26) 
(p5 ， bi . 〕
Xl p20) 
(p6 .  bj .  〉
X) .  p21) 
(c3 ， bk 〕 sinð ， conð の calc叫iltion
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rk . a) 
t . w4) 
km . p36) 
(c2 ， bj .  〉
rJ .  d) 
(cl ， bj .  〉
aOJ . d) 
km . p7) 
dk . a) 
sO . 2048 + 1) 
t . w) 
yn . 〉
t . w1) 
r . w) 
v .  w) 
a . C+2) 
y . 
t . w2) 
r . w1) 
d. w2) 
t . w1) 
a . c +2) 
SO . 2048 + 1) 
y . 〉
t . u) 
v . w) 
S . 2048 + 1) 
t . w2) 
r . w1) 
d. w2) 
jI . s+3) 
(P7 ， r . c) 
t . u) 
t . v) 
bok . 0- 1) bk ， i ， bk ，i の caJculatioo
bmj . c2) 
bmi .  c1) 
(Pl ， rI . b) 
t . w) 
v . u) 
t . g) 
り . b) 
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t wl) 
vn . v) 
a . g) 
tí . b) 
r . wl) 
v . u) 
t . g) 
r . w) 
v . v) 
a . g) 
tj .  b) 
bli . n+n) 
blj . n+n) 
zk . pl) 
bk . n十n-4) ak ， i ， ak' ， j の calculation.
xk . p22) 
(P20 ， bi . 〉
(P40 ， blni . 〉
zlmi . p25) 
blmi . p40) 
rI . a) 
t . w) 
v . u) 
t . g) 
(P21 ， bj .  〕
rJ .  a) 
t . wl) 
vn . v) 
a . g) 
ti a) 
r . wl) 
v . u) 
t . g) 
r . w) 
v . v) 
a . g) 
tj _ a) 
(P22 ， blni . 〕
Xl . p20) 
blmnj .  p22) 
XJ .  p21) 
bmj . p22) 
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blnj 2) 
XJ . p22) 
zInk . p20) 
p35) 
(p25 ， blmi . p20 十 1) at . k ， ak' . j の caIculation
(p41 ， blni . 〕
bmj . p21) 
XJ . p29) 
(p26 ， blnj . 〕
zImj . p30) 
n . a) 
t . w) 
v . u) 
t . g) 
(p29 ， bj . 〕
fJ a) 
t w1) 
vn . v) 
a . g) 
ti . a) 
r . wl) 
v u) 
t g) 
r w) 
v . v) 
a g) 
tj ， a) 
blni . 2) 
blmj . p22) 
XJ .  p29) 
bmj . p22) 
blnj . 2) 
XJ .  p22) 
bmj . p29) 
zInk . p26) 
j l . p35) 
(P30 ， blmj . p26) ai .k ， aj ，k' の calculation.
zImj S 十 2)
blnj . 2) 
n . a) 
t . w) 
v . u ) 
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t . g) 
rj .  a) 
t . w1) 
vn . v) 
a .  g) 
tI . a) 
r . wl) 
v . u) 
t . g) 
r . w) 
v . v) 
a . g) 
tj .  a) 
blni .  2) 
blnj . 2) 
zlnk . p30 十 3)
(P35 ， bmi .  cl) Gi. ， ajj の 回1culation.
n . d) 
t . w1) 
v . v) 
v . v) 
t . g) 
bmj . c2) 
rj .  d) 
t . w2) 
v . u) 
v . u) 
a . g) 
t . g) 
r . w4) 
v . v) 
v . u) 
S . 2048 十 1)
a . g) 
tj .  d) 
r . w1) 
a . w2) 
anJ . d) 
ti . d) 
(p36 ， bmk . c3) 
xlmk . a) 
blnk . 
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xk . c3) 
bmj . p6) 
blnj . 2) 
XJ . p6) 
bj . p26) 
(p37 ， blnj ) 
XJ . p26) 
bj .  p37) 
blnj 2) 
XJ .  p37) 
bmj . c2) 
blnj . 2) 
XJ . c2) 
zmJ . p6) 
(p34 ， jl .  p33) 
bmi . p40) 
(P31 ， blni . 〉
XI . p40) 
bj 〕
bmk . p5) 
blnk . 2) 
xk . p5) 
(p32 ， bmi . p31) 
blni 2) 
XI p31) 
blni 2) 
XI . p37) 
blnk . 2) 
xk . p6) 
blmnj . p31)  
XJ . p26) 
XJ . p31 十 2)
bmi . cl) 
blni . 2) 
XI . cl) 
blni . 2) 
Xl . c2) 
zmI . p5) 
jl . p50) 
(p33 ， bi . nl 十 nl - n - n 十 2)
XI p40) 
bi . 2) 
1sS 
Xl . p41) 
bi . p34 + 1) 
Xl . p34) 
bk . nl +nl -2) 
bj . nl +nl -n-n 十 2)
jl .  p32) 
(P50 ， bk . n +n) ajj ， ajj 印 刷
対(. q + l) 
bk . d 十n十n-2)
xk . q + 3) 
q) 
Omn . 2) 
Omn . 2) 
Omn . 8) 
bk . nl +nl) ajj の 印 刷
xk . q+ l) 
bk . a+nl 十nl - 2)
xk . q +3) 
q) 
Omn . 2) 
Omn . 2) 
Omn . 8) 
Omn . 8) 
bk . nl +nl +nl 十nl +n十n) bjj の 印 刷
xk . q + l) 
bk . b+nl +nl +nl +nl +n+n-2) 
対王 . q 十 3)
Jl . q) 
e . 〉
jl . m) 
e . *) 
本研究は東京大学物性研究所電子計算機室での FACOM-202， PC-2 の 電子計算機を使用 した時 の
実際 の プ ロ グ ラ ミ ン グであ る 。
用 い た FACOM202 命令一覧表 etc は東京大学物性研究所計算機室井上謙蔵著， プ ロ グ ラ ミ ン グ
の初歩一一←FACOM202 の マ ニ ュ ア ルーーを参照 さ れた し 、 。 尚 同計算機室長井上謙蔵氏， 同室 の 高橋
秀和氏， 寺崎公子氏に は大変に御世話に な り こ の プ ロ グ ラ ミ ン グの 大半はそ の指導 に よ っ た も の で
あ る こ と を記 しそ の 御厚情を深 く 感謝す る 次第であ る 。
ま た こ の機会を与 え ら れた 東大教授柿内賢信博士 (物性研究所) に は 色 々 と 御指導御厚情を頂 き
ま し て 厚 く 感謝を捧げ る 次第であ る 。
尚更に色 々 の 問題に つ い て研究を進め て い る O
(昭和37年10月 31 日 受付)
